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の構造解析が行われ、置換基 X が S…N 間距離に影
響していることがわかっている*。本研究は、各ジベンゾチアゾシン誘導体について電子密度分布




晶した。MoKを線源とした X 線回折計を用い、100K にて 2≦101.2°
まで回折強度の測定を行った結果、報告例と結晶構造が異なる多形であ
ることが明らかになった。その回折データを基に、SHELXL-97を用いた
通常解析、sin /> 0.6の反射による高角解析、プログラム XD を用いた
多極子の精密化を行った。図 2は、O、S、N原子を含む平面上の Model 
Deformation Mapであり、N 原子の孤立電子対が 一直線上に S 原子へ向






















S(1)…N(1) 2.6073(4) 2.6157 0.185(3) 2.361(2) 61.7 -59.0 2.64 29.5 
S(2)…N(2) 2.6050(4) 2.6185 0.183(3) 2.290(2) 60.0 -57.7 2.34 28.9 
G : Kinetic Energy Density, V : Potential Energy Density, H : Total Energy Density, D : Dissociation Energy 
 
なお、本研究について、【2011年 日本結晶学会年会（講演要旨集 P73. PB-19）】にて発表を行っ
た。 
*F. Iwasaki, K. Akiba. (1985). Acta Cryst., B41, 445-452. 
 
図 2 O(1)-S(1)…N(1)平面











 … 2.61 Å 
X=Me 2.47 Å … 
X=OMe 2.21 Å … 
X=Cl 2.09 Å … 
図 1 ジベンゾチアゾシン誘導体 
